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Ocena osiaggni¢cia naukowego p.t. ,,Empiryczne pola silowe, jako narzedzie
w badaniu wlasciwosci biologicznych wybranych bialek receptorowych,
proteaz serynowych oraz bialek osocza” oraz istotnej aktywnosci naukowej
dr Artura Gieldonia w zwigzku 2z toczagcym si¢ postgpowaniem
habilitacyjnym »

Pan dr Artur Gietdon ukonczyt w roku 1999 studia wyzsze na Wydziale
Chemii Uniwersytetu Gdanskiego, a nastepnie w roku 2004 obronil na tym
samym Wydziale rozprawe doktorskg pt. ,Modelowanie molekularne
oddzialywan receptor6w wazopresyny 1 oksytocyny z wybranymi
bioligandami" pracujgc pod kierunkiem prof. dr hab. Jerzego Ciarkowskiego.
W latach  2000-2001 pracowat w charakterze technika w Osrodku
Informatycznym Uniwersytetu Gdanskiego, a nastgpnie asystenta na Wydziale
Chemii Uniwersytetu Gdanskiego w latach 2004-2005. W latach 2005-2008 Dr
Gieldon odbyt podoktorskie staze naukowe w Uniwersytecie J.W.
Goethego w Frankfurcie, pracujgc w grupie badawczej kierowanej przez
prof. Schwalbe oraz w University of Florence we Wtloszech.

Od roku 2008 dr Artur Gieldon pracuje na Wydziale Chemii
Uniwersytetu Gdanskiego, poczatkowo jako specjalista ds. informatyki, a
nastepnie adiunkt.



Ocena osiagni¢cia naukowego

Przejde teraz do oceny osiggniecia naukowego dr Gieldonia opartego na 12
publikacjach w renomowanych czasopismach miedzynarodowych wchodzacych
w sklad tzw. listy filadelfijskiej. Cykl publikacji jest spojny tematycznie i
ogoélnie dotyczy modelowania wlasciwosci biatek, gtdwnie metodg dynamiki
molekularnej, dostarczajgc informacji niedostgpnych doswiadczalnie lub je
istotnie uzupelniajac i wyjasniajac ich funkcje (H5 i H12).

Pierwszg grupe zagadnien podjetych przez dr Gietdonia stanowi badanie
oddzialywan ligandéow z biatkami, zar6wno gdy znane jest miejsce wigzania
(prace H1 i H8) oraz gdy brak jest takich informacji (prace H6 i H11). Warto
zaznaczyC, ze z uwagi na obecno$¢ olbrzymiej liczby miniméw lokalnych
przewidywanie struktury komplekséw bialek z ligandami jest zagadnieniem
bardzo zlozonym, wymagajacym duzego doswiadczenia oraz duzej dozy
krytycyzmu wzgledem wynikéw uzyskiwanych technikami opartymi na
klasycznych i ciagle niestety zawodnych polach sitowych. Swiadectwem tego
moze by¢ dyskusja dotyczgca pracy Hl.

Drugg zasadnicza czgs$¢ rozprawy stanowito badanie ztozonych procesoéw
aktywacji . biatek wymuszonych aktywatorem (prace H2, H3, H4, H9 oraz H10)
wymagajgce uzupelnienia brakujacych danych drogg modelowania przez
homologie i dynamikg molekularng przy wykorzystaniu wiezoéw uzyskanych
drogg doswiadczalng metoda NMR. Istotng rolg tych badan byla
interpretacja  obserwowanych widm CD oraz funkcji poszczegdlnych
fragmentéw biatka wydedukowang pizy pomocy wprowadzanych mutacji.

Dodatkowym elementem aktywnosci dr Gietdonia bylo uzupelienie
standardowego pakietu oprogramowania RASMOL o nowe funkcje
umozliwiajgce analize danych biomolekularnych i ich lepsza ilustracje
graficzng (praca H7).

Na istotng role dr Gietdonia w badaniach naukowych opisanych w tych
pracach mogg wskazywaé jego wlasne oswiadczenia stwierdzajagce 50%
lub wigkszy udziat w 5 pracach oraz $rednio 46% we wszystkich 12
pracach. W dwoch pracach H1 oraz H7 dr Artur Gieldon byt autorem
korespondencyjnym. Ze wzgledu na _zespotowy 1 interdyscyplinarny
charakter tych prac, w ktorych zaangazowani byli eksperymentatorzy,
wydaje si¢ to zrozumiate.  Szkoda tylko, ze we wniosku zabraklo
os$wiadczen wspotautorow.

Do najwazniejszych osiggnie¢ naukowych uzyskanych przez dr Gietdonia
mozna zaliczy¢: :
a) Wyjasnienie efektow inhibicyjnych w neprolizynie i aminopeptydazie N
ktére pdzniej byly podstawg do zaprojektowania nowych inhibitorow.
b) Zaproponowanie mozliwego mechanizmu wigzania si¢ trygoneliny z
modelowym ztogiem amyloidowym



¢) Zaproponowanie mozliwych wariantow wigzania fullerenu z biatkami
osocza krwi

d) Identyfikacje konformacji bradykininy prowadzacej do jej aktywacji

e) Istotne rozszerzenie funkcji programu RASMOL w  zakresie
wizualizacji struktur biatek

W wigkszoséci prac wchodzgcych w skltad wniosku, dr Gietdon byt
jedynym, badz najstarszym  stazem teoretykiem  odpowiedzialnym za
. opracowanie koncepcji obliczen, konstrukcje modeli molekularnych oraz
analize wynikéw obliczen.

Swiadczy to o tym, ze dr Gieldon dysponuje do$wiadczeniem oraz
warsztatem badawczym pozwalajacym na samodzielne — rozwigzywanie
ztozonych probleméw z zakresu modelowania molekularnego  procesow
zachodzacych w uktadach biatkowych.

Do osiggnie¢ naukowych dr Gieldonia nalezy doda¢ wygloszenie
zaproszonego  referatu na konferencji miedzynarodowe] w Korei oraz
przedstawienie 21 prezentacji w charakterze gléwnego autora i 36 jako
wspotautora, gldwnie na konferencjach krajowych. Prawdopodobnie byto to
konsekwencja braku wtasnych grantow badawczych.

Ocena istotnej aktywnosci naukowej

Dr Artur Gieldon opublikowat lgcznie 39 oryginalnych prac, z czego 35
pozycji po uzyskaniu stopnia doktora nauk chemicznych. Ze wspomnianych 39
prac, wszystkie opublikowano w czasopismach z listy filadelfijskiej, w tym w
tak renomowanych czasopismach miedzynarodowych jak: ChemBioChem,
Journal of Biological Chemistry, Future Medicinal Chemistry, FEBS Journal,
PLOS ONE, Journal of Computational Chemistry, Journal of Molecular
Graphics and Modelling, Proteins — Structure, Dynamics and Bioinformatics,
Journal of Computer-Aided Molecular Design, Journal of Chemical Physics,

Sumaryczny czynnik oddziatywania czasgpism w ktorych byly publikowane
prace dr Gietdonia  wynosi 97.665 (w tym prace wchodzace w sklad
rozprawy habilitacyjnej 35.491), a wspolczynnik Hirscha 11. Do maja 2019
roku publikacje dr Gieldonia byly cytowane przez innych autoréw 281 razy
(bez autocytowan), prawie trzykrotnie czesciej niz wskazywailby na to
wymieniony wyzej statystyczny wspdiczynnik oddziatywania. Moze to
Swiadczy¢ o tym, Ze nie sg to prace przyczynkarskie, lecz dotycza waznych i
aktualnych zagadnien.

Jak wskazujg informacje podane w publikacjach dr Gieldonia, byty one

finansowane z grantow MEN, MNiSzW oraz grantéw NCN. Dr Gieldon
pelit w nich role wykonawcy, ale nie kierowal osobiscie zadnym z nich.



Sytuacja ta moze prawdopodobnie wynikaé z faktu, ze fundusze te mogly
byé przeznaczone na wykonanie kosztownych prac doswiadczalnych
prowadzonych przez pozostatych wspotautoréw, podczas gdy do obliczen
teoretycznych dr Gieldon dysponowal dostepnymi nieodptatnie mocami
obliczeniowymi w Uczelnianym O$rodku Informatycznym wzglednie TASK.
W tym zakresie dorobek nalezy jednak uzna¢ za wyjatkowo skromny, jak
dla osoby aspirujgcej do samodzielnej pozycji naukowe;j. Bez watpienia
Habilitant powinien w przysztosci wykaza¢ wigcej inicjatywy w zakresie
. pozyskiwania srodkéw na finansowanie badan, koncentrujagc si¢ na
doskonaleniu i rozwoju nowych metod obliczeniowych, co zwykle jest
podstawag samodzielnych wnioskéw grantowych teoretykow.

Dr Artur Gieldonn rozwingt i kontynuuje szeroko zakrojong wspdlprace z
krajowymi i zagranicznymi do$wiadczalnymi zespotami badawczymi, czego
efektem jest wickszo$¢ jego dorobku naukowego.

Doswiadczenie Kandydata w pracy dydaktyczne] obejmuje prowadzenie
wykladéw i laboratorium z przedmiotéw: technologii informacyjnej, chemii
teoretycznej oraz autorskich kurséw ,Matematyczne podstawy modelowania
molekularnego” oraz ,Elektroniczna diagnostyka chemiczna”.

Niezaleznie dr Gietdon byl promotorem 2 prac magisterskich i penit
role promotora pomocniczego jednej rozprawy doktorskiej oraz recenzowat
11 prac magisterskich.

W zakresie dziatalnodci popularyzatorskiej dr Gieldon wykazywat duza
aktywnos$¢ jako wspolorganizator warsztatdw popularno-naukowych, zajeé
interdyscyplinarnych, dni otwartych na Wydziale Chemii Uniwerstytetu
Gdanskiego. Ponadto dwukrotnie pelit funkcje sekretarza polsko-
koreanskiej konferencji oraz byt jurorem Ogoélnopolskiej Olimpiady Wiedzy
,»Niskie emisje”.

W podsumowaniu pragng stwierdzié¢, ze opisane badania naukowe w
cyklu 12 prac speiniajag kryterium nowosci naukowej wymaganej w procedurze
habilitacyjnej.  Catkowity dorobek naukowy dr Gieldonia na ktéry sktada sie
39 publikacji oraz 57 prezentacji konferencyjnych uwazam za znaczacy.
Dziatalno$¢ naukowa Kandydata znajdowata uznanie wyrazone 3 zespotowymi
nagrodami Rektora Uniwersytetu Gdanskiego oraz nagroda im. Andrzeja
Wisniewskiego i wyrdznienia w konkursie im. Mrongowiusza.

Warto dodaé, ze szereg innych prac Autora, nie wchodzacych w sktad
rozprawy habilitacyjnej, zawiera réwniez bardzo ciekawe i1 wartosciowe
wyniki, o czym moze $wiadczy¢ liczba 227 cytowan tych prac. Sag one
wynikiem  wspotpracy dr  Artura Gieldonia z licznymi zespotami
doswiadczalnymi nad bardzo szerokim spektrum zagadnien wykraczajacym
daleko poza obszar objety rozprawg i dotyczyla m.in. rozwoju
gruboziarnistych pol sitowych UNRES oraz modelowaniu wlasciwosci cieczy



jonowych. Obiecujagce wydaja si¢ plany badawcze Kandydata w zakresie
implementacji tancuchowego modelu Markowa celem identyfikacji $Sciezki
zwijania bialek.

Reasumujgc stwierdzam, ze dr Artur Giedron  posiada wymagany
dorobek naukowy oraz wykazuje aktywno$¢ spelniajacg podstawowe
warunki stawiane habilitantom, zgodnie z Rozporzadzeniem MNiSzW z dnia 1
wrzesnia 2011 r. Wobec tego stawiam wniosek o dopuszczenie Kandydata do
dalszych etapéw przewodu habjlitacyjnego.




